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Resum
En  l'institut  Laue­Langevin   (ILL,  Grenoble),   centre  d'investigació  per   a   la   ciència   i   la 
tecnologia amb neutrons, es realitzen, entre altres experiments, experiments de difracció de 
neutrons per tal d'estudiar l'estructura dels materials. Aquests experiments es realitzen en el 
difractòmetre D4. Per tal d'obtenir resultats vàlids en els susdits experiments, és important 
que la mostra estudiada tingui una estructura interna uniforme i, per això, cal que la mostra 
no presenti grans gradients tèrmics a determinades temperatures.
Com ja va determinar  Sergio Hernández Pascual  en el  projecte anomenat  “Simulación 
térmica de un horno de flujo neutrónico a fin de analizar la magnitud de los gradientes  
térmicos de  la muestra”,  fent  ús d'un programa comercial per a  simulacions  tèrmiques 
(ESATAN®), aquests gradients existeixen i poden ser pal∙liats.
Aquest  projecte  valida  el   software   lliure  OpenFOAM®   com a  programa apte  per  a   la 
resolució del problema mencionat, amb els subsegüents avantatges i inconvenients que això 
suposa.  Com a avantatge principal es  té   la  gratuïtat  de  la   llicència d'ús  del  mencionat 
software,   la  qual  cosa  permet un estalvi  notable en  llicències d'ús a  l'empresa.  Com a 
principal contrapartida es té la gran dificultat que comporta l'aprenentatge de l'eina.
Mitjançant   un   conjunt   de   simulacions   tèrmiques,   realitzades   amb   OpenFOAM®,   es 
determina, en primer lloc, la magnitud del gradient tèrmic de la mostra en determinades 
situacions.   Tot   seguit,   es   detecten   els   factors   crítics   que   determinen   la  magnitud   del 
gradient per tal de poder procedir a minimitzar­lo. Aquests factors son:
• Asimetria geomètrica  respecte el pla  horitzontal de l'instrument  D4  que provoca 
asimetria tèrmica en la mostra. Aquest fenomen causa, principalment, 
◦ pèrdues tèrmiques de la mostra cap a la base
◦ un perfil de temperatures asimètric en el cilindre calefactor que afecta al perfil 
tèrmic de la mostra
Per tal de minimitzar el gradient tèrmic de la mostra s'ha estudiat l'efecte de la reducció del 
gruix   del   tub   d'alúmina   del   suport   de   la  mostra,   reduint   d'aquesta  manera   l'àrea   de 
transferència de calor per conducció del suport de la mostra. Aquesta mesura ha mostrat 
resultats   positius   amb   disminucions   del   gradient   tèrmic   de   fins   al   80%   en   algunes 
situacions estudiades. L'efectivitat d'aquesta solució és molt alta, sobretot a temperatures 
baixes   i   mitjanes   de   funcionament   del   dispositiu.   No   obstant,   perd   eficàcia   a   altes 
temperatures de funcionament, arribant, fins i tot, a augmentar lleugerament el gradient 
tèrmic de la mostra. Aquest inconvenient, però, podria ser pal∙liat, en cas que el gradient 
fos contraproduent per l'estudi a realitzar, mitjançant l'extracció  dels shields inferiors o, 
també, fent ús del suport original d'alúmina.
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A Àrea  [m2]
aλ , a Coeficient d'absorció [m
−1]
C f , m Coeficient de fricció a la temperatura mitjana [­]
cP Calor específica a pressió constant [J ∙ kg
−1∙ K−1]
Dh Diàmetre hidràulic [m ]
E Poder emissiu [W ∙m−2]
G Irradiació, flux màssic [W ∙m−2] ,[ kg ∙m−2 ∙ s−1]
Gr Nombre de Grashof [­]
g Acceleració de la gravetat 9.8m ∙s−2
h Coeficient de convecció [W ∙m−2∙K−1]
iλ Intensitat espectral de radiació [W ∙m
−2 ∙ sr−1]
î , ĵ , k̂ Vectors directors unitaris dels eixos cartesians
J Radiositat [W ∙m−2]
m˙ Cabal màssic [kg ∙ s−1]
m˙ v Cabal volumètric [m
3∙ s−1]
Nu Nombre de Nusselt [­]
n̂ Vector unitari de la normal d'una superfície
Ph Perímetre hidràulic [m ]
Pt Perímetre tèrmic [m ]
Pr Nombre de Prandtl [­]
q Potència tèrmica [W ]
q ' Flux de potència tèrmica [W ∙m−2]
q˙ Generació volumètrica de potència [W ∙m−3]
qr Flux de calor radiant [W ∙m
−2]
Ra Nombre de Rayleigh [­]
Re Nombre de Reynolds [­]
r⃗ Vector posició
s Trajectòria de la intensitat de radiació
s⃗ Vector director de s
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ŝ Vector director unitari de s
T i Temperatura al node i [K ]
V Volum  [m3]
α Absortivitat, Difusivitat tèrmica [­] ,[m2 ∙ s−1]
β Coeficient d'expansió tèrmica [K−1]
γ Angle entre un vector, v, i l'eix y (= cos−1∣v̂ ∙ ĵ∣) [rad ]
δ Angle entre un vector, v, i l'eix x (=cos−1∣v̂ ∙ î∣) [rad ]
δi Distància entre el node P i el node i [m ]
ε Emissivitat  [­]
θ Angle, Angle polar d'un vector (= cos−1∣v̂ ∙ k̂∣) [rad ]
λ Conductivitat tèrmica, Longitud d'ona [W ∙m−1 ∙K−1] ,[μm ]
μ Viscositat dinàmica [kg ∙m−1 ∙ s−1]
ρ Reflectivitat, Densitat  [­] ,[kg ∙m−3]
ρe Resistivitat elèctrica  [Ω ∙m ]
σ Constant de Steffan­Boltzmann 5.67 ∙10−8 W ∙m−2 ∙K−4
σ Tensió  [N ∙m−2]
τ Transmissivitat  [­]
φ ,ϕ Angle azimutal [rad ]
φn Factor corrector del Nusselt [­]
Ω Angle sòlid [sr ]
Subíndexs comuns
∞ Relatiu a l'entorn, lluny d'una superfície
w Valor en una paret (“wall”)
o Sortint (“outgoing”)
i Incident o entrant (“incoming”)
f Relatiu a una cara (“face”)
m Valor mitjà, o la m­èssima direcció del conjunt de M direccions
λ Per unitat de longitud d'ona
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 1.  Prefaci
 1.1  Origen del projecte
Aquest projecte neix de la voluntat de complementar un estudi anterior realitzat per Sergio 
Hernández Pascual en el Projecte de Final de Carrera anomenat “Simulación térmica de un  
horno con flujo neutrónico a fin de analizar la magnitud de los gradientes térmicos de la  
muestra”1.  Primerament,  i com a principal diferència,  s'ha volgut emprar en l'estudi una 
eina de programari lliure  (OpenFOAM®) en lloc d'un programa comercial  (ESATAN®), 
amb els avantatges (i inconvenients) que això suposa. En segon lloc, s'ha fet ús d'un mètode 
de càlcul per a la radiació capaç de tenir en compte un medi participant, és el mètode de les 
ordenades discretes (DOM). Finalment, s'han buscat solucions alternatives a les proposades 
en el projecte de referència ja mencionat per tal de solucionar el problema dels gradients 
tèrmics de la mostra.
 1.2  Motivació
En estudiar l'estructura de certes mostres de materials, es necessari definir unes condicions 
de temperatura i pressió. A tal fi, a l'Institut Laue­Langevin (ILL) es realitzen assajos de 
difracció de neutrons sobre mostres de materials mitjançant un instrument anomenat D4. 
En experiments  previs,  així   com  també   en el  projecte  de  referència,   s'ha  observat  que 
poden aparèixer certs gradients tèrmics en la mostra que poden ser perjudicials per l'estudi 
a realitzar.
Un gradient tèrmic en el si de la mostra podria arribar a produir una separació de fases a 
prop de la temperatura de liquidus, resultant en regions de diferents estructures. Durant la 
realització de l'experiment únicament es prenen mesures de la temperatura a la base de la 
mostra mitjançant una  termoparell mentre que la difracció de neutrons té lloc en tota la 
longitud de la mostra.
En cas que existeixi un gradient tèrmic prou important en la mostra es podria donar el cas 
que   existissin   zones   amb  diferent   estructura   interna   i,   per   tant,   s'estaria   realitzant   un 
experiment   sota   unes   condicions   no   desitjades,   obtenint   unes   dades   experimentals   no 
vàlides.
En aquest projecte, es desitja avaluar l'existència del mencionat gradient tèrmic i, en cas 
afirmatiu, s'intentarà aportar solucions per tal de neutralitzar­lo o, si més no, reduir­lo al 
mínim.
1 Referit, d'aquí en endavant com “projecte original” o “projecte de referència”.
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L'interès en realitzar aquest projecte fent ús d'un software lliure ve de la propia naturalesa 
del   concepte   en   el   que   es   basa:   el   programari   lliure   (“free   software”  en   anglès,  no 
confondre amb “freeware”) és tot aquell programa que està a la lliure disposició de tot el 
qui el vulgui utilitzar o modificar, ja que en ser un programa lliure, el codi del programa 
està a l'abast de qualsevol usuari. Això fa que qualsevol usuari experimentat i coneixedor 
del llenguatge informàtic en el que ha estat programat (C++) pugui modificar el codi del 
programa per tal de d'adaptar­lo a les seves necessitats. Per si això no fos prou interessant, 
el programa es pot obtenir i distribuir gratuïtament. 
 1.3  Requeriments previs
Per   tal  de  poder  desenvolupar   satisfactòriament   les   tasques  necessàries  per  als  càlculs 
tèrmics  del  sistema a  estudiar  cal  un coneixement  bastant  ampli  del  programa utilitzat 
(OpenFOAM®)  i   d'alguna  distribució   de  GNU/LINUX,   ja  que  és   amb aquest   sistema 
operatiu que funciona el programa. Com ja s'ha mencionat, aquest és un programa lliure, 
no obstant, no tot son avantatges quant a l'ús de programari lliure. El principal inconvenient 
en la utilització del programa és l'obtenció i recopilació de documentació referent al seu ús. 
OpenFOAM®  es un programa de CFD (Dinàmica de Fluids Computacional,  en anglès 
“Computational Fluid Dynamics”) que ofereix solucions per a molts tipus de problemes en 
qualsevol dels àmbits de la dinàmica de fluids (compressibles, incompressibles,  líquids, 
gasos...). El seu ús, però, no es limita únicament a la dinàmica de fluids sinó que també és 
útil   per   a   resoldre   problemes   de   transferència   de   calor   (en   fluids   i   en   sòlids)   i 
electromagnetisme, entre altres. 
Per a la resolució dels problemes (de qualsevol tipus) cal generar la geometria i el mallat 
prèviament.   Això   pot   fer­se   mitjançant   programari   extern   a   OpenFOAM®   (lliure   o 
comercial) o bé, utilitzant eines que el propi programa ofereix per a tal fi.
Cal comentar que OpenFOAM® no disposa d'interfície d'usuari, sinó que s'ha d'executar 
mitjançant  comandes  en un  terminal   (equivalent  al  MS­DOS de Windows®).  Aquestes 
comandes interpreten les dades incloses en fitxers de text creats i editats pel propi usuari 
seguint unes normes estrictes en llenguatge C++.
El   gran   ventall   de   solucions   que   ofereix  OpenFOAM®,   la   dificultat   que   presenta   el 
programa en la seva utilització i la dificultat afegida per la falta de documentació específica 
per a cada tipus de solució  que ofereix  el programa fa que les exigències en dedicació i 
temps siguin molt grans, sobretot durant les etapes inicials  de l'aprenentatge.  L'Annex D 
pretén  donar   una   idea  de   la   complexitat   que  presenta   l'ús   del   software   emprat  per   al 
desenvolupament d'aquest projecte.
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 2.  Introducció
A l'institut Laue­Langevin es duen a terme experiments de difracció de neutrons pels quals 
es fan servir instruments específics anomenats difractòmetres. Un d'aquests difractòmetres 
és el que es coneix com D4. En el projecte aquí presentat es realitza la simulació tèrmica 
de   l'instrument   de   difracció   D4.   En   particular,   es   d'especial   interès   la   distribució   de 
temperatures que té lloc en la mostra un cop l'instrument ha assolit la temperatura a la que 
es desitja realitzar l'estudi de l'estructura del material de la mostra.
Aquest projecte  té   la  intenció  de complementar  el projecte  “Simulación térmica de un  
horno con flujo neutrónico a fin de analizar la magnitud de los gradientes térmicos de la  
muestra”  realitzat   per   Sergio  Hernández  Pascual.  La   principal   diferència   es   l'ús   d'un 
software lliure en lloc de programari comercial com en el cas original, amb el subsegüent 
estalvi en llicències comercials. 
 2.1  Objectius del projecte
Amb la realització d'aquest projecte es pretén acomplir els següents objectius:
• Validar el software lliure OpenFOAM® com a eina de càlcul capaç de resoldre el 
problema del projecte original,  tot utilitzant el mètode DOM per al càlcul radiant. 
En cas que resulti una eina vàlida es procedirà a satisfer els següents objectius:
◦ Verificar si existeix una diferència de temperatures significativa en la mostra 
durant els experiments realitzats en el difractòmetre D4.
◦ Identificar i analitzar les possibles causes que provoquen l'aparició de gradients 
tèrmics en la mostra.
◦ Trobar mesures per tal de suprimir o, com a mínim, reduir els gradients tèrmics 
de la mostra i comprovar­ne la seva eficàcia.
 2.2  Abast del projecte
El projecte es  limita a   l'estudi  tèrmic  de   l'instrument,  tot  simplificant   la  geometria  del 
sistema als elements que influeixen de manera més directa al perfil de temperatures de la 
mostra.  Queda   fora   de   l'abast   del   projecte   la   interacció   del  material   amb   el   flux   de 
neutrons, l'anàlisi del circuit elèctric, l'estudi del sistema electrònic per a la regulació de 
potència i l'estudi de sol∙licitacions mecàniques dels elements del sistema. 
Tot i les bondats del programa es pretén desenvolupar l'estudi mitjançant les eines bàsiques 
que aquest inclou de sèrie. Per tant, també  queda fora de l'abast del present projecte la 
creació de noves eines per ser utilitzades  juntament amb el programa i la manipulació o 
qualsevol mena d'edició de les aplicacions i eines bàsiques que aquest inclou “out­of­the­
box”, evitant, així, la necessitat de programar.
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 3.  Descripció del sistema
El sistema a estudiar en aquest projecte és el contenidor de la mostra de l'instrument D4, 
però   limitat  als  principals  elements  que  contribueixen a   la  distribució  de   temperatures 
sobre la mostra (d'ara en endavant se'n farà  referència com a “sistema”, “instrument” o 
“forn”). Aquests son: el sistema calefactor, el suport de la mostra i la mostra.
El sistema consta d'un recinte cilíndric dins del qual es col∙loca la mostra sobre el seu 
suport i, al voltant d'ella, es disposa un cilindre calefactor. Dins del contenidor es crea el 
buit amb pressions per sota dels 10­3 mbar. Un cop assolides les condicions de buit dins del 
recinte,  s'escalfa el  dispositiu  calefactor,  provocant  un augment de la  temperatura de la 
mostra i de tots els elements del sistema per radiació tèrmica. El contenidor de la mostra 
disposa d'un circuit de refrigeració per evitar un possible sobreescalfament.
Seguidament   es   caracteritzen   els   principals   elements   que   conformen   el   sistema   i   se'n 
descriu la seva localització.
 3.1  Localització
L'instrument es troba situat al nivell C, al hall del reactor. És una zona tancada i aïllada de 
l'atmosfera, s'assumeixen, per tant, unes condicions ambientals estables.
Fig. 3.1: Esquema de l'instrument D4 [1]
Fig. 3.2: Ubicació del dispositiu D4 [1]
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La pressió   al  hall  del   reactor  es   lleugerament   inferior  a   la  pressió   atmosfèrica  per   tal 
d'evitar possibles fugues de gasos a l'exterior. Tot i això, aquest fet no afecta a les propietats 
dels materials ni a les condicions ambientals.
 3.2  Components principals
El sistema es divideix en tres elements principals: recinte contenidor, dispositiu calefactor i 
suport de la mostra.
 3.2.1  Contenidor
Consisteix   en   una   cambra   cilíndrica   de   250  mm  de   radi.   Té   dues   guies   cilíndriques 
metàl∙liques per tal de collar l'estructura del dispositiu calefactor i uns discos concèntrics 
on va col∙locat el suport de la mostra (Fig. 3.3). El recinte disposa d'una tapa circular a la 
part superior per tal de poder accedir al seu interior i manipular­ne els elements. Les parets  
del   contenidor   estan   fetes   principalment   d'acer   inoxidable   i   recobertes   amb   plaques 
d'alumini. A la part exterior d'una regió específica de la paret, feta d'alumini íntegrament, 
se situa el banc detector de 3He (Fig. 3.4).
El recinte és un contenidor segellat. Mitjançant una bomba convencional i una altra bomba 
molecular s'assoleixen pressions inferiors als 10­3 mbar. Conté, a més a més, el cablejat 
elèctric  que  alimenta el  dispositiu  calefactor   i  un circuit  de  refrigeració  per  aigua que 
circula per l'interior de les parets del recinte. És possible, també, utilitzar diversos punts 
d'entrada en cas de necessitar introduir altres tipus de connexions, com termoparells.
Descripció del sistema
Fig. 3.3: Vista interior del contenidor
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 3.2.2  Dispositiu calefactor
L'element  principal  del  dispositiu  calefactor  és un cilindre  de  vanadi  que actua com a 
resistència en un circuit elèctric muntat sobre una estructura d'acer inoxidable. El cilindre 
de vanadi està fet amb una làmina de 0.1  mm  de gruix.  Aquest cilindre és travessat per 
corrents que poden superar els 100 A  i, a causa del seu gruix ínfim i per efecte Joule, es 
genera la  potència tèrmica necessària  per escalfar  la mostra fins a assolir   temperatures 
significativament   elevades.   En   les   condicions   d'experimentació   més   extremes,   la 
temperatura del cilindre calefactor pot arribar als 1100 ºC.
Als   extrems   superior   i   inferior   del   cilindre   de   vanadi   es   col∙loquen   tres   cilindres 
concèntrics d'acer inoxidable que actuen com a pantalla tèrmica  (anomenats “shields” en 
anglès). Aquests dispositius eviten que es perdi calor des del cilindre calefactor cap a les 
parets del contenidor. 
Entre el cilindre de vanadi i l'estructura que uneix el dispositiu calefactor al recinte hi ha 
una placa de Boral®  que redueix l'exposició dels altres elements al feix de neutrons (es pot 
veure a la Fig. 3.5).
Components principals
Fig. 3.4: Vista exterior del recinte contenidor
Fig. 3.5: Dispositiu calefactor
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 3.2.3  Suport de la mostra
El suport de la mostra es un element dissenyat per sostenir i col∙locar la mostra de material 
a l'interior del cilindre calefactor a l'altura de la trajectòria del feix de neutrons (Fig. 3.6).
El suport consta de tres parts diferenciades:
1. Base que uneix el suport de la mostra a la part inferior del recinte contenidor, feta 
d'acer inoxidable 304.
2. Cilindre  fet  d'alúmina que eleva  la  mostra  fins a  ubicar­la  a   la  part  central  del 
cilindre de vanadi. L'alúmina resisteix molt bé les temperatures elevades.
3. Suport adaptat a les dimensions de la mostra que uneix el tub d'alúmina a la mostra. 
És una peça mecanitzada feta de nitrur de bor.
 3.2.4  Mostra
La mostra és l'element principal de l'estudi a realitzar. En el cas estudiat s'ha considerat una 
mostra feta de nitrur de bor de 10 mm de diàmetre i 70 mm d'alçada (veure Fig. 3.7), que 
son les dimensions estàndard de les mostres estudiades en el dispositiu D4.
La  Fig.   3.8  mostra   els   elements   principals   del   sistema   a   estudiar   modelitzats   amb 
OpenFOAM®.
Descripció del sistema
Fig. 3.6: Suport de la mostra i mostra
Fig. 3.7: Mostra de nitrur de bor
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 3.3  Restriccions en el disseny
• La limitació principal que sofreix el sistema ve donada pel propòsit pel qual aquest 
ha estat dissenyat: l'experimentació mitjançant difracció de neutrons.
• Per tal d'obtenir uns resultats fiables i precisos, els materials seleccionats han de 
tenir la menor interferència possible amb el feix de neutrons. És per això que l'únic 
material que pot interferir amb el feix, a banda de la mostra, és el vanadi, ja que 
l'efecte produït pel feix de neutrons sobre ell és conegut i es pot aïllar fàcilment.
• El sistema funciona en condicions de buit, això evita interferències del feix amb 
l'aire i també allarga la vida útil del vanadi ja que se'n redueix l'oxidació.
• El vanadi s'oxida amb facilitat a altes temperatures, és per això que no s'ha d'obrir la 
tapa del contenidor fins que no s'hagi refredat per sota dels 150 ºC si s'injecta argó 
per “trencar” el buit, o per sota dels 100 ºC en cas d'injectar aire.
• Els materials emprats prop del cilindre de vanadi han de ser capaços de resistir 
temperatures   properes   als   1100  ºC,   que   és   la   temperatura  màxima   que   es   pot 
aconseguir en aquest tipus de dispositiu.
• Els elements del circuit elèctric han de poder resistir intensitats d'uns 120 A.
Restriccions en el disseny
Fig. 3.8: Esquema dels elements principals del sistema inclosos en el contenidor
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 4.  Caracterització de la simulació tèrmica
Els mètodes numèrics son una eina  molt  útil a l'hora de simular el comportament tèrmic 
d'un sistema complex com és el cas del sistema d'estudi d'aquest projecte.
Per   a   la   realització   d'una   simulació   tèrmica  és  necessari  disposar  de   la  geometria  del 
sistema,   les   propietats   físiques   i   tèrmiques   dels   materials   involucrats,   conèixer   els 
fenòmens físics mitjançant els quals té lloc l'intercanvi de calor entre els diferents elements 
i definir unes condicions inicials i de contorn. Un cop obtingudes les dades mencionades és 
possible la resolució d'un problema complex mitjançant mètodes numèrics.
 4.1  Definició de la geometria
Les característiques geomètriques dels elements a estudiar, el nivell de refinament de la 
malla i el nombre de nodes utilitzats per al càlcul son factors determinants a l'hora d'obtenir 
resultats amb una determinada precisió. És per això que s'ha de trobar un equilibri entre la 
precisió desitjada, el nombre de nodes a utilitzar i la càrrega computacional associada a la 
resolució del problema. 
• Precisió.   Una  malla   amb   un  major   nombre   de   nodes   permet   que   un   sistema 
discretitzat mitjançant el mètode dels volums finits tingui un comportament més 
pròxim al comportament que el sistema té en la realitat.
• Càrrega computacional. A major nombre de nodes, major nombre de càlculs ha de 
realitzar l'ordinador. És per això  que és important tenir en compte les capacitats 
tècniques de la màquina amb la que es treballa per tal de no sobrepassar­la.
• Limitacions   de   precisió.   La   precisió   dels   resultats   no   depèn   únicament   de   la 
resolució de la malla, sinó que també es veu afectada per l'exactitud amb la que 
s'obtenen les propietats dels materials. Si les propietats dels materials que s'utilitzen 
en la simulació no s'ajusten prou bé a les propietats reals dels materials no serveix 
de res augmentar la resolució de la malla. Tampoc és útil augmentar la resolució de 
la malla (nombre de nodes) per sobre de cert valor, ja que l'escàs guany obtingut en 
quant   a  precisió   no  compensa   la  càrrega  computacional  afegida  pel   refinament 
afegit en la malla.
Tenint en compte els aspectes mencionats, la mostra s'ha refinat per tal d'obtenir resultats 
més   precisos,  així   com   també  els   elements  més   pròxims   a   ella  presenten   una  major 
resolució. En canvi, conforme la distància de la mostra augmenta el mallat és més groller, 
ja que no es requereix tanta precisió  en els resultats.  La  Fig. 4.1 mostra el mallat  dels 
elements de l'interior del recinte que intervenen en la simulació tèrmica diferenciats per 
colors.
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 4.2  Propietats dels materials
Les propietats dels materials necessàries per tal de poder duu a terme la simulació tèrmica 
son:   densitat ρ , calor   específica  a   pressió   constant cP , conductivitat   tèrmica λ ,  
emissivitat ε i   resistivitat  elèctrica ρe . En cas de resoldre únicament el problema  en 
estat  estacionari,   com   és   el   cas,   els   valors   de cP i ρ no   son  necessaris,   ja   que   la 
distribució   tèrmica   en   estat   estacionari   no   depèn   d'aquestes   variables.   Tot   i   això,   al 
programa se li han de donar valors  (no cal que siguin els reals del material pel motiu ja 
esmentat) per a les propietats mencionades igualment.
Els elements del sistema estan subjectes a un ampli rang de temperatures de treball, des de 
la   temperatura   ambient   fins   als   1100ºC,   això   fa   que   sigui   necessari   disposar   de   les 
propietats en funció de la temperatura.
A   banda   de   les   propietats   dels   materials   que   conformen   el   sistema,   també   s'ha   de 
considerar el coeficient d'absorció, aλ , del medi (buit) pel qual viatja la radiació,  atès 
que, per limitacions del programa utilitzat, s'ha de  resoldre l'equació del transport de la 
radiació  a   través   d'un  medi   participatiu,   tot   i   que   a   la   pràctica   el  medi   (buit)   no   és 
participatiu. És per això que es considerarà un coeficient d'absorció de 0.
Caracterització de la simulació tèrmica
Fig. 4.1: Mallat dels elements del sistema
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 4.3  Característiques de la transferència de calor
Tot seguit es farà una breu presentació  dels fenòmens físics resolts matemàticament pel 
programa   durant   les   simulacions.   Per   a   una   explicació   més   detallada   cal   consultar 
l'Annex B, seccions B.1 i B.2.
 4.3.1  Radiació
La   intensitat   radiant   que   viatja   a   través   d'un  medi   absorbent   i   emissiu   seguint   una 
trajectòria s, és descrita mitjançant l'Eq.(4.1)
diλ
ds
=−aλ iλ (s)+aλ i bλ(s) (4.1)
on iλ és la intensitat espectral de radiació, aλ , el coeficient d'absorció del medi i ibλ
és   la   intensitat  espectral  de   radiació  de  cos  negre.  Alhora,   la   intensitat   sortint  en una 
superfície de contorn difusa és descrita mitjançant l'Eq. (4.2)
iλ o=ε ibλ+
1−ε
π ∫
Ω=0
2 π
iλ i cosθdΩ   (4.2)
on iλ o és la intensitat sortint seguint la trajectòria s, ε és l'emissivitat de la superfície i 
iλi és la intensitat incident. cosθ és l'angle que formen la trajectòria de iλ i i la normal 
de la superfície. El primer terme de la dreta de la igualtat es correspon amb la intensitat 
emesa per la pròpia superfície, mentre que el segon terme representa la intensitat reflectida 
de totes les trajectòries incidents dels semiespai. La intensitat espectral de cos negre és la 
següent:
ibλ=
σT 4
π  
(4.3)
On σ és la constant de Stefan­Boltzmann i T la temperatura absoluta de la superfície.
Per tal de poder resoldre l'equació del transport radiant (Eq. (4.1)), en el present projecte es 
farà   servir   el   mètode   de   les   ordenades   discretes   (DOM   en   anglès).   Aquest   mètode 
consisteix en resoldre l'equació del transport radiant en un nombre finit de direccions (M) 
per   a   cadascuna  de   les   cel∙les   que   conformen   la   geometria   del   problema.  L'expressió 
Eq. (4.1) discretitzada mitjançant el mètode de les ordenades discretes queda de la següent 
manera:
[ ∑f=1 ( ŝm⋅n̂ f>0 )
F
ŝm⋅n̂ f A f +aV ] iP ,m = ∑f=1 ( ŝm⋅n̂ f<0 )
F
∣ŝm⋅̂n f∣A f iU , f ,m+aV ib ,P   (4.4)
on V és el volum de la cel∙la considerada centrada en P, el subíndex f denota el centre de la 
cara d'àrea Af que tanca el volum V, el subíndex m fa referència a la direcció m­èssima del 
conjunt de M direccions, ŝm és el vector director unitari de la trajectòria sm, n̂ f és el vector 
unitari de la normal de la cara f, i iU,f,m és la intensitat radiant en el centre del node veí situat 
en el sentit oposat a la direcció de la intensitat radiant. Noti's que els subíndexs λ han 
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estat omesos. L'expressió de la intensitat sortint en una superfície de contorn, Eq. (4.2), en 
canvi, queda de la següent manera (per a la intensitat corresponent a la direcció m):
io , m=εib+
1−ε
π [ ∑k=1( ŝk ∙ n̂< 0)
M
wk ii , k∣ŝk⋅n̂∣]   (4.5)
on wk és un factor de ponderació per a la quadratura k­èssima (es pot interpretar com un 
increment d'angle sòlid)  corresponent a la intensitat incident  ii,k,  intensitat que es dirigida 
segons la direcció ŝk. 
Cal   tenir  present  que en el  cas  tractat  el  medi no és participant,  per  tant,  el  valor  del 
coeficient d'absorció, aλ , serà zero.
 4.3.2  Conducció 
L'equació de govern de la difusió de calor en sòlids en estat estacionari és l'Eq. (4.6)
∇⋅(λ ∇ T ) + q˙ = 0   (4.6)
on λ [W /m ∙K ] és la conductivitat tèrmica i q˙ [W /m 3] és la generació volumètrica de 
calor. Aquesta equació integrada en un volum de control dona
∑
n=1
N λ (T n−T P)An
δn
+ q˙V = 0   (4.7)
on el subíndex n  fa referència al n­èssim node veí del node d'estudi  P,  An és l'area de la 
superfície entre el node P i el node n i δn és la distància entre el node n i el node P. V és 
el volum del node P.
 4.4  Condicions de contorn
Les condicions de contorn del sistema estudiat son les següents:
• Temperatura ambient: 22 ºC.
• Temperatura de l'aigua del sistema de refrigeració: 15 ºC.
• Generació tèrmica del feix de neutrons nul∙la.
Caracterització de la simulació tèrmica
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 5.  Comparació de resultats i validació del model
Per   tal   de   comprovar   la   validesa   del   model   creat   s'ha   procedit   a   realitzar   diverses 
simulacions idèntiques a les realitzades per l'autor del projecte de referència. La intenció de 
realitzar aquestes simulacions és la de verificar que les distribucions tèrmiques de la mostra 
(i altres elements del sistema) son qualitativament equivalents i quantitativament semblants 
a les obtingudes en el projecte original, validant, d'aquesta manera, el model emprat per a 
la resolució  del problema i  considerant  la idoneïtat d'utilitzar el programa de simulació 
mencionat (OpenFOAM®).
Els casos que es compararan son els estudiats en l'Annex D, secció “D.2.2. Efecto de la  
Variación de Propiedades en el Sistema”, en el qual l'autor estudia 9 casos diferents en els 
quals aplica certes variacions en alguns paràmetres específics del sistema per tal d'estudiar 
els efectes que provoquen aquestes variacions sobre la temperatura de la mostra i dels altres 
elements del sistema.
En aquesta secció no es pretén avaluar l'impacte de la variació dels paràmetres del sistema 
sobre les temperatures dels diferents elements, sinó únicament comparar les distribucions 
de temperatura en la mostra i el cilindre escalfador obtingudes en el present projecte amb 
les obtingudes en el projecte de referència amb l'objectiu de validar la viabilitat de l'anàlisi 
tèrmic mitjançant el software ja mencionat.
 5.1  Casos d'estudi
Per tal de comparar els resultats obtinguts es mostrarà, per a cada cas, una taula amb els 
valors   dels   paràmetres   característics   del   cas.   Tot   seguit   es   presentaran   les   figures 
corresponents  a   les  distribucions   tèrmiques  de   la  mostra   i  el  cilindre  calefactor  per  al 
projecte de referència i per al projecte actual. Per acabar, es presentarà una taula resum amb 
els valors de la temperatura mitjana (TM), temperatura màxima (Tmax) i temperatura mínima 
de la mostra i el cilindre (Tmin) i amplitud tèrmica (o gradient tèrmic; ΔT=Tmax­Tmin) per a la 
mostra del projecte original i els obtinguts amb OpenFOAM®.
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 5.1.1  Cas base
El cas bàsic del qual es parteix és el cas original, és a dir, el sistema format per tres shields 
superiors,   tres   shields   inferiors   i  els   elements  originals  del   forn.  Les  variables  que  es 
modifiquen en els casos simulats en subsegüents seccions son les mostrades en la  Taula
5.1.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 15 0.6 0.9 0.3 0.08
Taula 5.1: Variables per al cas base
Comparació de resultats i validació del model
TEST 1
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
452 375,3 454,8 465,6
458,4 482 458,4 478,4
~440 ~320 448,9 445,5
ΔT 18,4 9,5
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.2: Taula comparativa de resultats per al cas base
Fig. 5.1: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.2: Distribució de temperatures per a  
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.2  Augment de l'emissivitat del vanadi
En aquest cas s'ha augmentat l'emissivitat del cilindre calefactor tal com mostra la  Taula
5.2.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 15 0.6 0.9 0.9 0.08
Taula 5.3: Variables per al cas 2. Augment de l'emissivitat del vanadi
Casos d'estudi
TEST 2
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
320,6 293,6 319,6 336,5
322,8 376 321,7 366,9
~319 ~288,5 318,9 311,6
ΔT 3,8 2,9
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.4: Taula comparativa de resultats per al cas 2
Fig. 5.3: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) del projecte original
Fig. 5.4: Distribució de temperatures per a  
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.3  Reducció de l'emissivitat de l'alúmina
En aquest cas s'ha reduït l'emissivitat del tub d'alúmina tal com mostra la Taula 5.5.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 15 0.6 0.2 0.3 0.08
Taula 5.5: Variables per al cas 3. Reducció de l'emissivitat de l'alúmina
Comparació de resultats i validació del model
TEST  3 (**)
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
    451,5 467,1
~456 ~481,5 456,2 478,2
~434 ~339 443,8 454,4
ΔT 22 12,4
TM
Tmax
Tmin
Taula 5.6: Taula comparativa de resultats per al cas 3
Fig. 5.5: Distribució de temperatures per 
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.6: Distribució de temperatures per a  
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.4  Reducció de l'emissivitat de la mostra
En aquest cas s'ha reduït l'emissivitat de la mostra tal com es mostra en la Taula 5.7.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 15 0.2 0.9 0.3 0.08
Taula 5.7: Variables per al cas 4. Reducció de l'emissivitat de la mostra
Casos d'estudi
TEST 4
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
444,8 374,9 453,5 465,6
449,7 481,8 456,7 478,5
~435 ~331 448,1 445,4
ΔT 14,7 8,6
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.8: Taula comparativa de resultats per al cas 4
Fig. 5.7: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.8: Distribució de temperatures per a  
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.5  Augment de l'emissivitat dels shields
En aquest cas s'augmenta l'emissivitat dels shields tal com mostra la Taula 5.9.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 15 0.6 0.9 0.3 0.9
Taula 5.9: Variables per al cas 5. Augment de l'emissivitat dels shields
Comparació de resultats i validació del model
TEST 5
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
438,9 351,7 442,3 448,2
445,4 461,7 446,7 459,0
~425 ~302 434,0 416,6
ΔT 20,4 12,7
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.10: Taula comparativa de resultats per al cas 5
Fig. 5.9: Distribució de temperatures per 
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.10: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
Anàlisi tèrmic amb OpenFOAM® d'un forn de flux de neutrons 
per tal d'estudiar els gradients tèrmics de la mostra Pàg. 29
 5.1.6  Disminució de la conductivitat de l'alúmina
En aquest cas es redueix la conductivitat de l'alúmina tal com es mostra en la Taula 5.11.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 3 20 1.5 0.6 0.9 0.3 0.08
Taula 5.11: Variables per al cas 6. Disminució de la conductivitat de l'alúmina
Casos d'estudi
TEST 6
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
467,7 381,6 467,3 472,5
468,8 483,8 468,3 481,9
~465 ~344,5 466,8 460,4
ΔT 3,8 1,5
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.12: Taula comparativa de resultats per al cas 6
Fig. 5.11: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.12: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.7  Dos shields superiors
En aquest cas s'ha extret un dels shields superiors tal com es pot veure a la Taula 5.13.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 2 20 15 0.6 0.9 0.3 0.08
Taula 5.13: Variables per al cas 7. Dos shields superiors
Comparació de resultats i validació del model
Fig. 5.13: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) del projecte original
Fig. 5.14: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor  
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
TEST 7
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
451,9 373,8 454,5 465,3
458 480,9 458,1 478,1
~440,0 ~332,0 448,7 445,2
ΔT 18 9,5
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.14: Taula comparativa de resultats per al cas 7
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 5.1.8  Un shield superior
En aquest cas s'han extret dos shields superiors tal com s'aprecia a la Taula 5.15.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 1 20 15 0.6 0.9 0.3 0.08
Taula 5.15: Variables per al cas 8. Un shield superior
Casos d'estudi
TEST 8
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
450,3 371,5 454,0 464,6
456 476,9 457,5 476,7
~439,5 ~331,0 448,3 444,9
ΔT 16,5 9,3
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.16: Taula comparativa de resultats per al cas 8
Fig. 5.15: Distribució de temperatures per  
a la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) del projecte original
Fig. 5.16: Distribució de temperatures per a 
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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 5.1.9  Sense shields superiors
En aquest cas es retiren tots els shields superiors tal com es veu a la Taula 5.17.
Qgeneració 
cilindre 
calefactor [W]
Nº Shields 
superiors
Conductivitats λ
[W∙m−1 ∙ K−1]
Emissivitats ε
Mostra  Alúmina  Mostra  Alúmina  Vanadi  Shields
64 0 20 15 0.6 0.9 0.3 0.08
Taula 5.17: Variables per al cas 9. Sense shields superiors
Comparació de resultats i validació del model
TEST 9
PROJECTE REFERÈNCIA RESULTAT
Mostra Escalfador Mostra Escalfador
441,5 349,9 447,9 450,7
444,4 459 449,2 463,4
~433 ~285 444,4 406,9
ΔT 11,4 4,8
TM
Tmax
Tmin (*)
Taula 5.18: Taula comparativa de resultats per al cas 9
Fig. 5.17: Distribució de temperatures  
per a la mostra (esq.) i el cilindre 
calefactor (dreta) del projecte original
Fig. 5.18: Distribució de temperatures per a  
la mostra (esq.) i el cilindre calefactor 
(dreta) obtingudes amb OpenFOAM®
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Notes:
(*) El projecte original no disposava dels valors de Tmin  ja que únicament es contrastaven 
els valors de Tmax  i TM.  És per això que s'han pres valors aproximats (precedits per “~”) 
extrets de les llegendes de les figures del projecte de referència. En les figures del projecte 
original es pot apreciar que en alguns dels casos la diferència entre la Tmin obtinguda i  el 
valor mínim de la llegenda es d'un grau aproximadament. Tot i això s'ha preferit aproximar 
la Tmin al valor mínim de les llegendes ja que no es disposa del valor exacte calculat.
(**) En el cas del Test 3, els valors de la taula del projecte original son tots aproximats ja 
que a causa d'un error els valors de la taula original no es corresponien amb els de les 
figures. Per tant, tots els valors han estat agafats de les llegendes de les figures del Test 3. 
Noti's que la temperatura mitjana no està disponible ja que no es pot deduir de la llegenda.
 5.2  Anàlisi dels resultats i valoració del model
 5.2.1  Anàlisi dels resultats de la mostra
Tot seguit es farà una valoració dels resultats obtinguts amb el model actual tot comparant­
los amb els resultats originals. En la Taula 5.19 es mostren les diferències obtingudes en la 
mostra quant a l'amplitud tèrmica (ΔT) i la temperatura mitjana (TM) entre el projecte de 
referència i l'actual estudi per a cadascun dels tests realitzats en l'apartat anterior. 
Com s'aprecia   a   la   taula,   en   l'anàlisi  actual  s'obtenen   resultats  de  ΔT  menors  que els 
obtinguts amb el model original, podent arribar aquestes diferències a valors superiors al 
50%, com és el cas del Test 6 i el Test 9. Cal esmentar que, com es comenta a la nota (*) 
de la secció 5.1, els valors  de la Tmin en tots els casos del projecte original son superiors als 
que es van obtenir realment. Aquesta imprecisió fa que, en alguns dels casos, el  ΔT real 
pugui  arribar a  ser 1ºC menor que el valor emprat en el present projecte.  Aquesta petita 
Anàlisi dels resultats i valoració del model
T1 ­48,52 0,61
T2 ­24,13 ­0,30
T3 (**) ­43,41 ­­­­
T4 ­41,30 1,96
T5 ­37,65 0,78
T6 ­61,69 ­0,10
T7 ­47,46 0,57
T8 ­43,85 0,83
T9 ­58,11 1,46
% variació ΔT % variacióTM
Taula 5.19: Taula de la variació percentual del ΔT i de la TM de la  
mostra entre el projecte original i l'actual
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correcció faria que, en el cas mencionat del  Test 6, si es considerés una Tmin propera als 
466ºC (com realment és), la disminució del ΔT seria, llavors, d'un 40% aproximadament.
Pel que fa als resultats obtinguts en la TM de la mostra, es pot apreciar que tendeix a ser 
lleugerament  superior   amb   el  model   creat   amb  OpenFOAM®  respecte  al   model   de 
referència (a excepció del Test 2 i el Test 6), essent els valors més distants els obtinguts en 
el Test 4 i el Test 9, on la diferència arriba als 6­8ºC. 
Havent   vist   que   que   la   diferència   entre   les   amplituds   tèrmiques   obtingudes   amb 
OpenFOAM® i les obtingudes en l'estudi de referència presenten unes diferències notables, 
ara es procedeix a analitzar numèricament les variacions referenciades al cas base (Test 1) 
per a cadascun dels dos models. Es pretén, així, observar si la variació dels paràmetres que 
té lloc en cadascun dels tests afecta d'una manera similar en els dos models.
La Taula 5.20 mostra el detall de les variacions percentuals de l'amplitud tèrmica (ΔT) i la 
temperatura mitjana (TM) respecte al Test 1 per a cadascun dels models. Es pot apreciar que 
en variar el paràmetre corresponent a cadascun dels tests realitzats en la secció 5.1, l'efecte 
causat sobre la mostra és molt similar en ambdós estudis, tant per la TM com per al ΔT. 
Especial   tractament mereixen els  casos 2  i  6.  D'entrada son els  casos que,  en ambdós 
estudis, presenten el  menor ΔT a causa dels paràmetres emprats.  A banda d'això, es veu 
que, tot i que el valor en mòdul del  ΔT segueix el patró esperat, no  és així quan es para 
atenció  al  sentit  de   la   transferència de  calor  en  la  mostra  (veure  Fig.  5.4  i  Fig.  5.12). 
S'aprecia en el Test 2 ( Fig. 5.4) que la Tmin no es troba en la part inferior de la mostra sinó 
en un punt   intermedi,  com  també  passava en  l'estudi  original.  No obstant,   la  principal 
diferència es troba en la posició de  la Tmax  que en el projecte actual es troba en l'extrem 
inferior, contràriament al que passava al projecte original. Similar és el cas del Test 6 (Fig.
Comparació de resultats i validació del model
Referència Resultat Referència Resultat
T2 ­79,35 ­69,56 ­29,07 ­29,71
T3 (**) 19,57 31,43 ­­­­ ­0,72
T4 ­20,11 ­8,90 ­1,59 ­0,27
T5 10,87 34,27 ­2,90 ­2,73
T6 ­79,35 ­84,63 3,47 2,75
T7 ­2,17 ­0,17 ­0,02 ­0,06
T8 ­10,33 ­2,20 ­0,38 ­0,16
T9 ­38,04 ­49,59 ­2,32 ­1,50
% variació ΔT (resp. T1) % variació TM (resp. T1)
Taula 5.20: Taula comparativa de les variacions de ΔT i TM de la mostra respecte al cas base  
(T1) per ambdós models
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5.12), on sembla que el perfil tèrmic de la mostra s'ha arribat, fins i tot, a invertir.
L'explicació d'aquest fenomen ja la donava l'autor del projecte de referència. “Per a valors  
extrems de l'emissivitat del cilindre calefactor [...] el perfil de temperatures de la mostra  
canvia”, comentava Sergio Hernández a l'Annex D, secció D.2.2. Efecto de la Variación de  
Propiedades en el Sistema. Aparentment, a la vista dels resultats, l'autor de l'estudi original 
va elegir mostrar un resultat previ a la inversió del perfil tèrmic de la mostra. No obstant, 
les diferències entre ambdós estudis, comentades en la següent secció  5.2.3 Valoració del
model i causes de les diferències, han provocat que en el present estudi la inversió del perfil 
tèrmic de la mostra sigui present a valors dels paràmetres que en l'estudi de referència no 
ho eren.
 5.2.2  Anàlisi dels resultats al cilindre calefactor
Els resultats obtinguts en el cilindre calefactor poden conduir a un error si s'interpreten a la 
lleugera. Primer de tot cal tenir en compte que, segons comenta l'autor, en el projecte de 
referència (secció 6.1.3.1, pg. 26) per al càlcul de les temperatures extremes i mitjanes del 
cilindre  es tenen en compte les temperatures de les bases (elements que no s'han simulat 
aquí), que es troben a baixa temperatura en relació amb la resta del cilindre. Aquest fet fa 
que la diferència entre les temperatures mínimes i mitjanes sigui notablement elevada entre 
ambdós models. Cal comentar, també, que en trobar­se els punts de temperatura mínima en 
els extrems del cilindre (en la majoria dels casos), la diferència  dels valors mínims entre 
ambdós models tindrà un impacte mínim sobre la mostra.
Les temperatures màximes, en canvi, sí que tenen una gran importància  ja que els punts 
més  calents  del   cilindre  calefactor  son  els  que   transfereixen més  potència   tèrmica  per 
radiació a la mostra.  Aquests, a demés, se solen trobar en punts pròxims a la mostra. Si 
s'observen els valors de Tmax  de cadascun dels casos de la secció  5.1,  s'observa que la 
diferència màxima entre ambdós models es dona en el Test 2 i és d'uns 10 ºC (un 2,42% 
per sota del valor del projecte original). La Tmax per a la resta de casos es prou similar entre 
ambdós estudis, no superant els 5ºC de diferència en tots ells.
Anàlisi dels resultats i valoració del model
T1 ­0,75
T2 ­2,42
T3 ­0,68
T4 ­0,69
T5 ­0,59
T6 ­0,38
T7 ­0,58
T8 ­0,04
T9 0,96
% var. Tmax
Taula 5.21: Variació de Tmax al cilindre
Pàg. 36 Memòria
 5.2.3  Valoració del model i causes de les diferències
S'ha comprovat que el model creat dona bons resultats comparats amb l'estudi original, ja 
que els rangs de temperatures en la mostra per a cadascun dels casos simulats son propers 
als obtinguts en el projecte de referència. Tot i això, s'han obtingut uns gradients tèrmics en 
la mostra sensiblement inferiors als obtinguts en el projecte original. Diverses poden ser les 
causes d'aquesta diferència dels gradients, entre elles cal destacar les següents:
• Els programes de càlcul que s'han emprat en ambdós anàlisis  son de naturalesa 
completament  diferent.  Per una banda,  en el  projecte original  es va fer ús d'un 
programa   específic   per   a   càlculs   tèrmics   pensat   per   a   treballar   amb   elements 
superficials, mentre que en el present projecte s'ha treballat amb un software de 
CFD pensat per a treballar amb elements volumètrics.
• Els mètodes de càlcul emprats per a resoldre el transport radiant en ambdós casos 
son   diferents.  Mentre   en   el   projecte   original   es   resol   l'intercanvi   radiant   entre 
superfícies mitjançant el mètode dels factors de visió, en l'estudi tèrmic actual s'ha 
fet ús d'un algoritme de càlcul apte per a resoldre el transport de radiació a través 
d'un medi participatiu, mitjançant el mètode de les ordenades discretes (DOM).
• La discretització de la geometria presenta moltes diferències entre ambdós estudis, 
com es pot apreciar en les figures de l'apartat anterior. Mentre en l'estudi original 
únicament es va fer ús d'uns 3600 nodes, en l'estudi actual la discretització consta 
de més de 26000 nodes pertanyents als elements sòlids del sistema. A causa de la 
naturalesa del programa, també ha estat necessari mallar el medi que envolta els 
sòlids, essent necessàries gairebé 93000 cel∙les més pertanyents al medi a través del 
qual   viatja   la   radiació.  L'element   del   sistema   en   el   qual   s'aprecia   una  major 
diferència en el mallat és el cilindre calefactor. En el projecte original es va mallar 
fent ús de 20 elements en la direcció vertical d'1 cm d'alçada aproximadament. En el 
present projecte, en canvi, es van necessitar 142 elements d'una alçada aproximada 
de   1,4  mm  només   en   la   dimensió   vertical.  Originalment   es   pretenia   evitar   un 
refinament   tant  elevat  però,   tal  com s'explica  en  l'Annex B,   secció  B.3,  va ser 
necessari augmentar el grau de refinament en el cilindre  per tal d'evitar resultats 
poc precisos. També es pot apreciar la diferència en la discretització de la mostra, 
que en l'estudi actual consta,  a més a més d'una major quantitat de cel∙les en la 
direcció vertical, de cel∙les internes. En l'estudi de referència, en canvi, a causa de la 
naturalesa del programa, no es poden generar cel∙les internes en la mostra.
• La regió que es troba més enllà dels shields, s'ha discretitzat de forma molt grollera, 
per tal de compensar la sobrecàrrega de cel∙les necessàries en el cilindre i els seus 
voltants. Això fa que els resultats obtinguts en les cel∙les exteriors als shields (i 
també,  per extensió,  probablement en la regió  dels shields)  puguin ser  de baixa 
precisió, podent afectar, en certa mesura als resultats en la pròpia mostra.
Comparació de resultats i validació del model
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 6.  Anàlisi tèrmic del sistema
Per   tal   de  verificar   l'existència  d'un  gradient   tèrmic   en   la  mostra  de  material,   que   és 
l'objectiu fonamental d'aquest projecte, és necessari realitzar una simulació tèrmica. En les 
següents seccions es discuteixen els resultats obtinguts de la simulació tèrmica del sistema, 
concretament, per un cas representatiu on la temperatura de la mostra és de 455ºC.
 6.1  Distribució tèrmica del sistema
En les simulacions realitzades s'estudia com es distribueixen les temperatures a través dels 
diversos elements que conformen el sistema.  Les figures  Fig. 6.1  i  Fig. 6.2 mostren una 
secció longitudinal dels elements més representatius del sistema per tal d'apreciar aquesta 
distribució.
Tal com s'aprecia en la figura Fig. 6.1, l'element més calent és el cilindre calefactor, seguit 
per la mostra, la part superior del suport de la mostra, els shields i la part inferior del suport 
de la mostra.
Tot seguit s'observarà amb més detall com es distribueix la temperatura en els elements que 
tenen més incidència sobre la distribució  tèrmica de la mostra. Aquests son: el cilindre 
calefactor, el suport de la mostra i la pròpia mostra.
 6.1.1  Cilindre calefactor
El   cilindre   calefactor  de  vanadi   (Fig.   6.3)  és   l'element   que   aporta   energia   tèrmica   al 
sistema, per tant, la distribució de temperatures que es doni en el si del mateix afectarà 
directament a distribució tèrmica de la mostra.
Fig. 6.1: Vista de secció del sistema complet Fig. 6.2: Vista de secció sense el cilindre
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Si s'analitza com es distribueix la temperatura en el cilindre (Fig. 6.4  i  Fig. 6.5) es pot 
apreciar la presència de cinc zones clarament diferenciades.
Les zones que es poden trobar en el cilindre son les següents:
• Central: És la zona que cobreix la mostra, per tant, part de la potència tèrmica és 
cedida per radiació  cap a ella. A més a més,  la part  exterior del cilindre queda 
totalment descoberta ja que els shields no la cobreixen. Aquests dos factors fan que 
la temperatura del cilindre en aquesta zona es vegi reduïda.
• Central superior: Els extrems son coberts pels shields, provocant un augment de la 
temperatura, ja que part de la radiació que abandona el cilindre per la part externa 
és retornada pels shields. A part d'això, una part important de la radiació que cedeix 
el cilindre per la cara interna també retorna al propi cilindre ja que aquesta zona del 
cilindre ja no cobreix la mostra, tal com es pot apreciar a la figura Fig. 6.3.
• Central inferior: El cilindre tendeix a augmentar la temperatura en aquesta zona, tot 
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Fig. 6.3: Cilindre calefactor
Fig. 6.4: Zonificació del cilindre calefactor
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i que generalment en menor mesura que a la part central superior. Això és degut a 
que, tot i que aquesta àrea també és protegida pels shields, en aquesta zona part de 
la radiació és absorbida per la part superior del suport de la mostra.
• Extrems: Els extrems del cilindre son els punts més freds. Això és fàcil d'entendre 
ja que els punts més propers als extrems de la cara interna del cilindre cedeixen part 
de la radiació  cap a l'exterior del cilindre,  per  tant  aquestes zones es reescalfen 
menys que les zones més properes al centre del cilindre.
Les zones descrites es fan més evidents a elevades temperatures, ja que és llavors quan la 
transferència   de   calor   per   radiació   cobra   més   importància.  Aquest   fenomen   es   pot 
comprovar a l'Annex C, secció C.1.
 6.1.2  Suport de la mostra
El suport  de  la  mostra és un element  fonamental  quan es  tracta de  trobar  el  perfil  de 
temperatures de la mostra. Això és així perquè és l'element que uneix la mostra amb el 
recinte i és per aquí per on es produeixen les pèrdues tèrmiques per conducció. Aquestes 
pèrdues queden definides per la geometria i  la conductivitat   tèrmica dels elements que 
conformen el suport.
Distribució tèrmica del sistema
Fig. 6.5: Gràfica del perfil de temperatures del cilindre
Fig. 6.6: Distribució de temperatures del suport de la mostra
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La figura Fig. 6.6 mostra la distribució tèrmica en el tub d'alúmina i la base de nitrur de 
bor. Es pot apreciar que hi ha una gran diferència de temperatures a través del suport. Això 
pot indicar que, o bé el flux de calor que es perd és elevat, o la conductivitat tèrmica del 
tub d'alúmina del suport és baixa.
 6.1.3  Mostra
La distribució  de temperatures de la mostra de material  és  la variable d'estudi d'aquest 
projecte,   ja que una diferència de temperatures  en la mostra  massa elevada limitaria la 
validesa dels resultats obtinguts en els experiments de difracció de neutrons realitzats.
Tot   seguit   es  mostra   la   distribució   de   temperatures   en   el   si   de   la  mostra   per   un   cas 
significatiu en el qual la temperatura mitjana de la mostra és de 455ºC.
S'observa que en la mostra existeix una diferència de temperatures d'uns 10ºC entre la part 
superior i inferior. Aquesta distribució de temperatures s'obté com a resultat del balanç de 
potència tèrmica  mostrat en la  Fig. 6.9, on les potències corresponents a la radiació son 
representades en vermell i les de conducció en blau.  La potència aportada a l'element té 
signe positiu, mentre que la potència que l'element cedeix té signe negatiu.
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Fig. 6.8: Distribució  
tèrmica en la mostra Fig. 6.7: Gràfica del perfil tèrmic de la mostra
Fig. 6.9: Diagrama del flux de potència [W] a la mostra i al suport
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Observi's que si es fa el balanç de potència en cadascun dels elements es trobarà una petita 
discrepància (d'alguns mW), de tal manera que el balanç mai serà nul. Això és degut a la 
naturalesa iterativa del procés de càlcul pel qual sempre hi ha present un petit error en els 
valors finals de l'última iteració.
 6.1.4  Discussió
La potència tèrmica es transfereix entre dos punts segons l'Eq. (6.1)
q=−λ
L
⋅A⋅ΔT (6.1)
On q  [W] és la potència tèrmica transferida, λ [W ∙m−1∙K−1] , la conductivitat tèrmica, 
A [m2] , l'àrea,  L [m ] és la distància entre els dos punts i ΔT [K ] , la diferència de 
temperatures entre els punts.
Atès que la distància vertical entre els centres de dues cel∙les col∙locades una sobre l'altra és 
constant  per  a   totes   les  cel∙les  de   la  mostra,  es   té  que λ , A  i  L  son  constants  entre 
qualsevol parella de cel∙les. Llavors, la potència transferida entre una i altra és proporcional 
al ΔT entre   elles.  Tenint   en   compte   aquesta   observació   i   analitzant   el   gràfic   de   la 
Fig. 6.7, es pot veure que les cel∙les de la part superior de la mostra estan cedint menys 
calor cap a les cel∙les que tenen immediatament per sota que les cel∙les situades a nivells 
inferiors de la mostra.
Això s'explica perquè una cel∙la situada a l'exterior de la mostra en un punt no extrem està 
absorbint calor per radiació de l'entorn i per conducció del node superior, alhora que cedeix 
tota aquesta calor per conducció al node inferior (també cedeix una petita quantitat de calor 
als  nodes interns però  aquesta quantitat  és gairebé  menyspreable).  D'aquesta manera el 
perfil de temperatures decreix suaument en la part superior de la mostra i de manera més 
acusada   en   la   part   mitja­baixa.   En   l'extrem   inferior   es   suavitza   el   decreixement   de 
temperatures ja que els nodes que estan en contacte lateralment amb el suport de nitrur de 
bor no reben potència de radiació, ja que aquesta és absorbida prèviament per la base de 
nitrur.
 6.2  Causes del gradient en la mostra
Mitjançant   les   simulacions   tèrmiques   realitzades  en  el  present  projecte   s'ha  procedit   a 
analitzar les possibles causes de l'existència del gradient tèrmic en la mostra.
 6.2.1  Pèrdues de calor de la mostra cap al suport
Els   resultats   de   les   simulacions   tèrmiques   realitzades   han   demostrat   que   la   mostra 
transfereix una certa quantitat de calor per conducció al suport. Aquestes pèrdues de calor 
generen una asimetria tèrmica respecte al pla mig horitzontal de la mostra que contribueix 
a augmentar el gradient tèrmic de la mostra de material.
Causes del gradient en la mostra
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Per   tant,   els  paràmetres  que  cal   tenir   en  compte  en  aquestes  pèrdues  de  calor   son   la 
conductivitat tèrmica del material del suport (nitrur de bor, alúmina i acer) i la geometria 
del mateix.
 6.2.2  Perfil tèrmic del cilindre calefactor
El   cilindre   de   vanadi   és   l'element   que   transfereix   potència   tèrmica   al   sistema   i,   per 
consegüent, l'element més calent. És per això que la distribució de temperatures que es 
dona en la seva superfície té un paper fonamental en la distribució tèrmica de la mostra.
Com   s'ha   vist,   a   causa   de   la   disposició   dels   elements   dins   de   l'instrument   D4,   la 
temperatura en la part superior del cilindre tendeix a ser superior a la de la part inferior. 
Aquest fet fa que la part superior de la mostra estigui veient punts més calents del cilindre 
que la part inferior, elevant, així, la temperatura de la part superior de la mostra
 6.2.3  Asimetria geomètrica de l'instrument D4
Com a resum, i combinant les dues causes mencionades anteriorment, es pot dir que la 
principal causa de l'asimetria tèrmica de la mostra és l'asimetria geomètrica respecte al pla 
horitzontal dels elements de l'instrument D4, ja que el fet que la mostra necessiti un suport 
per elevar­se provoca:
• que la mostra perdi energia cap al suport per conducció
• que el cilindre cedeixi calor per radiació de diferent manera en la zona superior i en 
la inferior a causa de la presència del suport.
 6.3  Accions i possibles solucions
Tenint  en  compte   les  causes  que  provoquen el  gradient   tèrmic  analitzades  en   l'apartat 
anterior es podrien pensar diverses solucions:
1. Aconseguir la màxima simetria geomètrica horitzontal possible dins de l'instrument 
D4 (secció 6.3.1) mitjançant
a. la retirada del suport i mantenint la mostra “levitant” dins de l'instrument.
b. l'acoblament   d'una   tija   en   la   part   superior   de   la  mostra   de   característiques 
similars a les del suport.
2. Reduir la calor absorbida per la mostra en la part superior, limitant o desviant la  
calor que aporta el cilindre en aquest punt (secció 6.3.2).
3. Minimitzar les pèrdues tèrmiques de la mostra cap al suport mitjançant la reducció 
de la conductància tèrmica del suport (secció 6.3.3).
Anàlisi tèrmic del sistema
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 6.3.1  Aconseguir simetria geomètrica dins de l'instrument D4
Tot i que l'opció de retirar el suport i mantenir la mostra levitant és la que donaria les 
mínimes pèrdues tèrmiques i, per tant, seria la més eficient des del punt de vista energètic, 
tecnològicament no és viable.
L'opció d'acoblar una “rèplica invertida” del suport en la part superior, en canvi, si que 
podria ser viable. Tot i que s'afegiria més pèrdues tèrmiques a la mostra, aquestes servirien 
per compensar  les pèrdues  de la mostra  cap al suport.  Aquesta opció  aconseguiria una 
distribució tèrmica en la mostra més simètrica, reduint, així, el gradient tèrmic.
Aquesta  alternativa,   no   obstant,   presenta   certes   dificultats   en   l'execució   que   podrien 
complicar­ne,  o   fins   i   tot   impossibilitar­ne   l'execució,   ja  que  aquesta  tija  hauria  d'estar 
subjecta i ben fixada a algun punt de la part superior de l'estructura del cilindre calefactor. 
A  causa  de   la  manca  de  plànols   i   informació   precisa   sobre   l'estructura   i   el  muntatge 
d'aquesta dins de l'instrument D4, aquesta opció s'ha desestimat.
 6.3.2  Reduir la calor absorbida per la la part superior de la mostra 
Extraient o reduint el nombre de shields superiors s'incrementen les pèrdues tèrmiques del 
cilindre   cap   a   l'exterior,   reduint,   així,   la   temperatura   de   la   part   superior   del   cilindre. 
D'aquesta manera es podria obtenir una distribució tèrmica en el cilindre més simètrica i 
s'aconseguiria que les cel∙les superiors de la mostra estiguessin veient punts del cilindre a 
temperatures més baixes  i  similars a  les que veuen les cel∙les de la part   inferior  de  la 
mostra. 
S'aconseguiria,  així,  minimitzar   l'asimetria   tèrmica horitzontal  de   la  mostra  i,  per  tant, 
reduir el gradient tèrmic en la mostra de material. No obstant, aquesta solució afegeix més 
pèrdues tèrmiques fent el sistema menys eficient, de manera  que s'hauria d'aportar més 
energia per tal d'aconseguir una determinada temperatura en el si de la mostra. S'intentarà, 
per tant, evitar aquesta solució en benefici de l'eficiència energètica del sistema.
 6.3.3  Reduir la conductància tèrmica del suport
Per tal de reduir les pèrdues tèrmiques de la mostra cap al suport, s'ha decidit dissenyar un 
nou tub d'alúmina de gruix inferior a l'utilitzat originalment.  Aquesta reducció del gruix 
provoca   una   disminució   en   l'àrea   efectiva   de   transferència   de   calor   per   conducció, 
dificultant, d'aquesta manera, el flux de calor a través del suport. 
La   reducció  de  gruix  amb  la  que  es   treballarà  és  d'un  mil∙límetre,  passant  d'un  gruix 
original de 2 mm a un gruix objectiu d'1 mm. Aquesta variació del gruix del tub d'alúmina 
provoca una disminució en l'àrea de transferència de calor per conducció del 43,75%.
Accions i possibles solucions
Pàg. 44 Memòria
 6.4  Consideracions mecàniques del nou suport
La reducció del gruix del tub d'alúmina no solament té conseqüències en l'aspecte tèrmic, 
sinó que també influeix en l'aspecte mecànic de la peça. Tot i que no és una peça sotmesa a 
grans tensions mecàniques durant el seu funcionament normal,  ja que únicament és un 
suport que sosté una mostra d'escassa massa, és una peça que pot deformar­se o trencar­se 
mentre és manipulada per tal de col∙locar­la en la seva posició  dins de l'instrument (cal 
recordar que va encaixada dins del tub d'acer de la base del suport de la mostra). És per 
això que s'ha considerat oportú fer un anàlisi de les prestacions mecàniques del nou suport 
d'alúmina.
S'ha considerat  adequat  analitzar les tensions màximes a les que estarà subjecte el tub a 
tracció o a compressió, així com també la tensió màxima a torsió, durant la seva extracció o 
col∙locació. També s'ha fet un anàlisi de tensions màximes a flexió simple i s'ha calculat la 
càrrega crítica de vinclament.  La  Taula 6.1 mostra els resultats  obtinguts  de les tensions 
màximes per a les condicions extremes que s'han considerat.
Com es veu a la Taula 6.1, les sol∙licitacions mecàniques del nou tub d'alúmina no són un 
problema, de fet, cap dels casos estudiats son possibles durant el funcionament normal de 
l'instrument   D4.   Els   casos   estudiats  corresponen,   de   fet,   a   casos  molt  extrems  que 
difícilment  podrien donar­se,  fins  i   tot  durant   la  manipulació  del  tub en el muntatge o 
desmuntatge. 
Es veu en el resultats que en el cas de la flexió s'hauria d'anar amb compte, ja que les 
tensions màximes obtingudes estan molt properes al límit elàstic del material. No obstant, 
cal tenir en compte que la càrrega amb la que s'ha desenvolupat l'anàlisi a flexió és d'un 
valor molt elevat, i encara més tenint en compte que la situació simulada, en principi és 
altament improbable que es doni realment.
La finalitat d'aquest estudi de prestacions mecàniques és la de comprovar si l'operari que 
manipula   el   tub  ha  de   tenir   una   especial   cura   a   l'hora  de  manipular­lo   i,   atenent   als 
resultats, cal dir que no requereix d'una cura especial en el seu tractament tot i la reducció 
del gruix del tub.
L'anàlisi i els càlculs complets referents a les prestacions mecàniques del nou suport es 
poden trobar a l'Annex B, secció B.4.
Anàlisi tèrmic del sistema
Taula 6.1: Taula resum dels resultats de l'anàlisi de sol∙licitacions mecàniques
Tensions màximes [MPa]
Tracció Compressió Flexió Torsió
14,15 14,15 241,54 172,53 259 2069­3861
Tensió de límit  
elàst ic [MPa]
Tensió màxima a 
compressió [MPa]
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 7.  Resultats
La   realització   d'una   simulació   tèrmica   permet   analitzar   i   predir   amb   antelació   el 
comportament d'un sistema sotmès a unes determinades condicions físiques. Això permet 
estalviar recursos en la realització  d'experiments ja que, sabent com es comportaran els 
elements del sistema un cop es realitzi l'experiment, es pot fer un millor dimensionat de les  
peces abans de construir­les o adquirir­les. 
Amb aquest objectiu en ment s'han realitzat un conjunt de simulacions numèriques amb la 
intenció   de   verificar   que   l'elecció   d'un   suport   d'alúmina   de  menor   gruix  millora   el 
comportament tèrmic de la mostra de material. Aquestes simulacions s'han realitzat per a 
diferents   règims de   funcionament  del   circuit  calefactor   i   per   a  diferents  conductivitats 
tèrmiques de la mostra d'estudi. Aquí es presenta únicament un resum dels resultats, per a 
un anàlisi més exhaustiu dels resultats cal consultar l'Annex C. Resultats de la simulació  
tèrmica.
Els conjunts de simulacions que s'han dut a terme son les següents:
1. Suport original i λmostra=2W /m ∙K.
2. Suport original i λmostra=20W /m ∙K.
3. Suport original i λmostra=100W /m ∙K.
4. Suport modificat i λmostra=2W /m ∙K.
5. Suport modificat i λmostra=20W /m ∙K.
6. Suport modificat i λmostra=100W /m ∙K.
En totes les simulacions s'ha considerat una emissivitat per al cilindre calefactor de vanadi 
de ε=0,3 i per a la mostra ε=0,6. Les potències de generació [W] que s'han assignat al 
cilindre han estat de: 12 W, 50 W, 75 W, 100 W, 150 W, 200 W  i 250 W. Obtenint­se un 
rang de temperatures per a la mostra que va des dels 160 ºC als 760 ºC.
Els resultats presentats consten, per a cada conjunt de simulacions, de:
• una   taula   amb   la   temperatura   mitjana   de   la   mostra   per   a   cada   mode   de 
funcionament del cilindre calefactor,
• dues   gràfiques   amb   els   perfils   tèrmics   de   la   mostra   en   dos   dels   modes   de 
funcionament del cilindre,
• una   taula   resum   dels   gradients   tèrmics   de   la   mostra   per   a   cada   mode   de 
funcionament del cilindre.
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 7.1  Suport original 
Tot seguit es mostraran els resultats obtinguts en el conjunt de simulacions realitzades amb 
el suport original.
 7.1.1   Conductivitat de la mostra de 2 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport original i λmostra=2W /m∙K.
Resultats
Taula 7.1: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=2W /m∙ K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 194
50 410
75 488
100 547
150 636
200 705
250 762
Fig. 7.3: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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Fig. 7.1: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 194 ºC (P=12W)
Fig. 7.2: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 636 ºC (P=150W)
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 7.1.2   Conductivitat de la mostra de 20 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport original i λmostra=20W /m ∙K.
Suport original 
Taula 7.2: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=20W /m ∙K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 183
50 407
75 486
100 546
150 636
200 705
250 762
Fig. 7.4: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 183 ºC (P=12W)
Fig. 7.5: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 636 ºC (P=150W)
Fig. 7.6: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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 7.1.3   Conductivitat de la mostra de 100 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport original i λmostra=100W /m ∙K.
Resultats
Taula 7.3: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=100W /m ∙K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 180
50 406
75 485
100 545
150 636
200 705
250 763
Fig. 7.7: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 180 ºC (P=12W)
Fig. 7.8: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 636 ºC (P=150W)
Fig. 7.9: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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 7.2  Suport modificat
Tot seguit es mostraran els resultats obtinguts en el conjunt de simulacions realitzades amb 
el suport modificat.
 7.2.1   Conductivitat de la mostra de 2 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport modificat i  λmostra=2W /m ∙K.
Suport modificat
Taula 7.4: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=2W /m ∙K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 204
50 417
75 492
100 550
150 638
200 706
250 763
Fig. 7.10: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 204 ºC (P=12W)
Fig. 7.11: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 638 ºC (P=150W)
Fig. 7.12: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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 7.2.2   Conductivitat de la mostra de 20 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport modificat i λmostra=20W /m ∙K.
Resultats
Taula 7.5: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=20W /m ∙K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 197
50 415
75 491
100 549
150 638
200 706
250 764
Fig. 7.13: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 197 ºC (P=12W)
Fig. 7.14: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 638 ºC (P=150W)
Fig. 7.15: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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 7.2.3  Conductivitat de la mostra de 100 W/m∙K 
A continuació es mostren els resultats de les distribucions tèrmiques i gradients màxims 
obtinguts per a la configuració de suport original i λmostra=100W /m ∙K.
Suport modificat
Taula 7.6: Temperatures mitjanes obtingudes en la mostra per λ=100W /m ∙K
P cilindre [W] T  mostra  [ºC]
12 196
50 415
75 491
100 549
150 639
200 706
250 764
Fig. 7.16: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 196ºC (P=12W)
Fig. 7.17: Perfil tèrmic de la mostra a la  
temperatura mitjana de 639 ºC (P=150W)
Fig. 7.18: Gradient tèrmic de la mostra en funció del règim de funcionament
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 7.3  Discussió dels resultats
A partir  dels   resultats  obtinguts  en   la   simulació   tèrmica  es  poden deduir   les   següents 
conclusions:
• La   conductivitat   del  material   a   estudiar   té   una   implicació  molt   directa   en   la 
determinació del gradient tèrmic que la mostra patirà  en l'experiment. Es podria 
donar el cas que per a determinat material i temperatura d'estudi no es consideri 
oportú realitzar l'experiment a causa del gradient que es pot preveure.
• Els gradients tèrmics en la mostra són majors a baixes temperatures de treball.
• Les diferències de temperatura en la mostra disminueixen a mesura que augmenta la 
temperatura de treball,  això és degut a  la variació  de la conductivitat tèrmica de 
l'alúmina, que disminueix amb la temperatura, especialment per sobre dels 400 ºC.
• A partir d'un cert valor de potència aportada pel cilindre el gradient tèrmic de la 
mostra  augmenta   lleugerament.  La  causa  d'aquest   fenomen   és   la  inversió  de   la 
distribució tèrmica de la mostra, que es va tornant simètrica a mesura que augmenta 
la temperatura fins que s'inverteix, punt en el que el gradient comença a augmentar.
• La   distribució   tèrmica   de   la  mostra   és   qualitativament   semblant   amb   ambdós 
suports per als diferents rangs de temperatures. La diferència principal és que el 
punt  d'inversió   tèrmica  disminueix  amb el  nou  suport,  passant  d'estar   entre   els 
150 W i els 200 W a estar entre els 100 W i els 150 W.
• El nou suport d'alúmina minimitza el valor del gradient tèrmic de la mostra respecte 
al gradient obtingut amb el suport original. Les majors reduccions percentuals del 
gradient es donen entre els 75 W i els 150 W generats pel cilindre. A la Taula 7.7 es 
pot veure la reducció màxima de gradient en funció de la conductivitat de la mostra.
λmostra [W /m∙K ] 2 20 100
% Reducció del Δ T 69% 77% 80%
Taula 7.7: Percentatge màxim de reducció del gradient tèrmic en la mostra
• D'altra banda, les majors  reduccions absolutes del gradient de temperatures de la 
mostra es donen a baixes temperatures de treball, concretament entre els 12 W i els 
50 W. La Taula 7.8 mostra els valors de reduccions màximes de gradient.
λmostra [W /m∙K ] 2 20 100
 Reducció del Δ T [ºC] 16.65 6.35 1.71
Taula 7.8: Valor màxim de reducció del gradient tèrmic en la mostra
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 8.  Anàlisi econòmic
Per tal de valorar l'impacte econòmic de la realització del projecte cal tenir present que el 
benefici  que obtindrà   l'empresa mitjançant   la   realització  del  mateix no és altre  que un 
estalvi en futurs experiments. És a dir, que el benefici consistirà en evitar possibles pèrdues 
econòmiques en la realització d'experiments sota condicions tèrmiques indesitjables, cosa 
que invalida els resultats. Tot seguit es presenten les despeses del projecte2.
S'ha considerat l'adquisició  de cinc tubs d'alúmina enlloc d'un ja que l'estalvi unitari és 
considerable  i,  atès que el  tub nou és més delicat pot ser convenient   tenir­ne algun de 
recanvi.  Com que  no   s'ha   trobat   en   cap   catàleg   el   preu  de   cap   tub  d'alúmina  de   les 
dimensions desitjades, s'ha hagut de considerar el preu d'un tub de dimensions similars [2] 
i s'ha afegit un sobre cost d'un 20% per a la fabricació del tub en exclusiva. A més a més, 
s'ha considerat l'IVA francès del 19% per al preu final.
Les despeses de la realització d'un experiment a l'ILL son d'uns 3000 € per dia i solen durar 
uns tres dies. Es pot considerar que cada any es realitzen una mitjana de cinc experiments 
invàlids a causa del gradient  tèrmic existent en la mostra. Per  tant,  el  cost  de realitzar 
experiments invàlids amb el suport original de la mostra seria d'uns 45000 €/any. Amb les 
dades considerades s'obté la Taula 8.1.
Inversió  Estalvi anual Interès3  Període VAN TIR
4843.83 45000 € 0.43% 5 anys 217282.5 € 929%
Taula 8.1: VAN i TIR del projecte
A  la   vista   dels   resultats,   es   conclou   que   la   inversió   en   l'estudi   tèrmic   realitzat   amb 
OpenFOAM® és totalment rendible i d'amortització gairebé immediata.
2 Tot i que per a la realització d'aquest projecte no s'ha hagut de realitzar cap desplaçament a Grenoble, s'ha 
considerat oportú tenir en compte aquesta despesa com si el projecte s'hagués realitzat in situ, que és la 
situació ideal.
3 Valor corresponent al bo de l'estat francès a cinc anys.
Fig. 8.1: Detall de les despeses del projecte
Concepte Cost  [€]
Software 0
Tub d'alúmina (x 5)  543,83
Desplaçament + estada a Grenoble  4300
Total 4843,83
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 9.  Impacte ambiental
Aquest   projecte  millora   la   precisió   amb   la   que   es   determinen   les   temperatures   dels 
elements de l'instrument D4. Alhora, també informa de les limitacions tèrmiques existents 
en realitzar els experiments de difracció de neutrons en funció del material de la mostra a 
estudiar.   Com   a   resultat,   ara   és   possible   realitzar   experiments   amb   materials   que 
anteriorment  no  es  contemplaven a   causa  del  gradient   tèrmic  de   la  mostra.  També  és 
possible descartar la realització de certs experiments en previsió d'un gradient tèrmic que 
invalidaria els resultats.
Per generar neutrons s'utilitza un reactor nuclear de 58 MW. Aquest reactor alimenta amb 
un flux de neutrons a 40 instruments dedicats a la investigació.   El reactor funciona amb 
cicles de 50 dies i consumeix uns 10 kg d'urani enriquit (7% U­235) per cicle. Amb aquesta 
informació es dedueix fàcilment que cada instrument consumeix 5 g d'urani per dia. Tenint 
en compte que els experiments tenen una durada mitjana de tres dies, que en un any es 
realitzen 869 experiments i que cinc dels quals poden donar resultats invàlids a causa del 
gradient de la mostra, es té com a resultat un consum de 75 g d'urani a l'any que no aporten 
cap benefici a la ciència o a la indústria.
A aquest consum d'urani,  el  qual  té  associat  l'impacte ambiental de la seva mineria,  el 
transport, els residus radioactius generats pel seu ús, la generació de triti i tot el consum 
elèctric i d'aigua del reactor, s'ha de sumar que en realitzar experiments de difracció de 
neutrons   també   es   generen   altres   residus   radioactius,   com   ara   la  mostra   de  material 
analitzada. A més a més, també es duen a terme treballs de mecanització de les peces i es 
poden usar productes químics per tractar la mostra.
L'aplicació d'aquest projecte no reduirà el consum d'urani del reactor, no obstant, sí que 
promourà  un ús més eficient del  mateix,  evitant  que la  realització  dels experiments es 
tradueixi en recursos malversats que no aporten valor afegit al món científic o industrial.
L'impacte ambiental que comporta la realització d'aquest projecte  està relacionat, també, 
amb els materials usats en el dispositiu D4, ja que alguns es desgasten en el seu ús i s'han 
de recanviar regularment. Especial menció requereix la producció de vanadi d'alta puresa, 
l'alúmina i el nitrur de bor, així com el seu transport i possible mecanització. 
El  vanadi  és un material  que no es  troba a  la  naturalesa en forma pura,  per  tant,  s'ha 
d'obtenir  mitjançant  un procés  industrial,  com la   reducció  del   tri­clorur  de  vanadi  [3], 
procés que implica un gran consum energètic. La producció d'alúmina i nitrur de bor [4] 
també   té   un   impacte   ambiental   destacable,   ja   que   requereixen   d'altes   pressions   i 
temperatures. En el cas de l'alúmina, a part, s'han de tractar residus com la bauxita [5].
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D'altra banda, gracies a les millores suggerides, és possible realitzar experiments que abans 
no eren possibles,  els resultats dels quals poden contribuir al desenvolupament de nous 
materials en camps com el de l'eficiència energètica o altres camps que aporten beneficis 
ambientals. Aquest benefici, no obstant, no es pot quantificar.
Com a impacte ambiental derivat de la realització del projecte també es pot tenir en compte 
el consum energètic de l'ordinador,  el qual s'ha mantingut engegat moltes nits per tal de 
realitzar els càlculs pertinents del projecte. Cadascuna de les simulacions realitzades en el 
present   projecte   ha   tingut   una   durada   aproximada  de  90  minuts.   Si   es   considera  que 
l'ordinador treballa a màxima potència (90 W) durant l'execució de les simulacions i que el 
nombre de simulacions realitzades en el projecte han estat 51, es té un consum de 24786 kJ. 
Aquest nombre representa únicament l'energia suficient per realitzar totes les simulacions 
de forma satisfactòria. No obstant, sovint els resultats de les simulacions no han estat vàlids 
(l'algoritme   iteratiu  no   ha   arribat   a   convergir   en   el   temps   establert)   i   s'han   hagut   de  
recalcular, la qual cosa implica un augment de l'energia consumida de, aproximadament, un 
50%. Amb tot, l'energia total consumida per l'ordinador per tal de realitzar les simulacions 
equival a una producció  inferior a 1.5  kg  de CO2  (segons la distribució  de la producció 
energètica a Espanya el 2015). No s'ha comptabilitzat l'energia consumida en la redacció de 
la Memòria i la resta de documents.
En resum, es pot afirmar que el projecte produeix un benefici ambiental en l'optimització 
dels recursos del centre d'investigació, especialment en l'ús de l'urani.
Impacte ambiental
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Conclusions i recomanacions
1. OpenFOAM®   és   una   bona   alternativa   als   programes   comercials   que   hi   ha 
disponibles al mercat per a desenvolupar càlculs tèrmics, en particular aquells que 
inclouen l'efecte de la radiació   tèrmica,  com és el cas de ESATAN®.  L'ús d'un 
software   lliure  és  molt   atractiu  per   a   una   empresa   ja   que   aquesta  s'estalvia  el 
pagament de llicències que, per al cas d'alguns programes comercials, poden arribar 
a ser molt elevats. Com a contrapunt cal destacar la dificultat en l'aprenentatge que 
suposa l'ús del mencionat software.
2. El mètode DOM per al càlcul del transport radiant és un mètode molt precís, tot i 
que té una alta demanda de CPU. Això ha limitat la precisió dels resultats en el 
projecte ja que, a causa de la gran quantitat de nodes emprats, s'ha hagut de limitar 
el nombre de direccions discretes de càlcul de la intensitat radiant per tal d'obtenir 
resultats amb un temps de càlcul raonable.
3. Les  diferències   entre   ambdues   simulacions   realitzades  en   el  projecte   original   i 
l'actual   (programa que  treballa  amb elements   superficials  vs volumètrics;  ús  de 
diferents mètodes de càlcul radiant; discretitzacions de la geometria notablement 
diferents) son la causa del les diferències trobades en els gradients de la mostra. No 
obstant, la similitud entre els valors màxims i mitjans de temperatura, tant en la 
mostra com en el cilindre calefactor, dona una idea de la validesa dels resultats.
4. La solució proposada, consistent en la disminució del gruix del tub d'alúmina del 
suport, dona un bon resultat, sobretot a règims de funcionament baixos i mitjos. A 
partir de temperatures de la mostra superiors als 600­650 ºC el nou suport provoca 
una  inversió  del  perfil   tèrmic  de   la  mostra,  el  qual  acaba  provocant  un  lleuger 
augment del gradient de temperatures de la mostra a temperatures superiors.
5. L'augment del gradient tèrmic en la mostra a altes temperatures de funcionament no 
sembla   que   hagi   de   ser   un   inconvenient   greu,   al   menys   en   l'interval   de 
funcionament estudiat.  Això  és així  perquè  a altes temperatures els gradients se 
suavitzen a causa de la baixa conductivitat de l'alúmina a partir dels 400 ºC, amb la 
qual cosa, tot i el lleuger augment del gradient, aquest segueix essent poc important.
6. Per tal d'evitar l'efecte de la inversió tèrmica a elevades temperatures, en cas que fos 
necessari, una possible mesura a tenir en compte podria ser l'extracció dels shields 
inferiors. S'aconseguiria, així, facilitar les pèrdues tèrmiques en la part inferior de la 
mostra.  També  es  podria  optar  per  seguir  usant  el   tub d'alúmina original  per  a 
experiments a altes temperatures.
Conclusions i recomanacions
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